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УДК 546.271+544.16 
етодами квантовой химии в 
приближении B3LYP/6-311G(2d,2p) в 
диапазоне температур 2981000 К 
проведен расчет термодинамических 
параметров реакций изомеризации 1,2-
C2B10H12  1,7-C2B10H12 и 1,7-C2B10H12  
1,12-C2B10H12, которые согласуются в 
пределах ошибки измерения с 
экспериментальными данными. 
ВВЕДЕНИЕ. 
Дикарба-клозо-додекабораны(12): о-, м- 
и п-карборан и их производные являются 
перспективными компонентами биологически-
активных веществ. В частности они входят в 
состав препаратов для нейтронозахватной 
терапии рака [1], активных аминокислот [2] 
и пептидов [3, 4]. Сегодня медицинская 
химия карборанов является динамично 
развивающейся областью химии, что 
подчёркивает значимость этих соединений в 
качестве составляющих биологически-
активных веществ. 
В настоящее время существует большое 
количество работ по экспериментальному 
исследованию химических свойств 
карборанов (12), однако до сих пор 
количественные характеристики реакционной 
способности карборанов (12) крайне 
немногочисленны и зачастую противоречивы, 
поэтому задача количественной оценки 
реакционной способности карборанов (12) с 
использованием современных методов 
вычислительной квантовой химии является 
актуальной. Экспериментальное определение 
термодинамических параметров реакций с 
участием клозо-карборанов и их производных 
трудоёмко, а полученные данные не всегда 
достоверны. Данная работа посвящена 
изучению возможности расчёта этих 
важнейших технологических параметров 
квантово-химическими методами. 
МЕТОДИКА ВЫЧИСЛЕНИЙ. 
Квантово-химические расчеты молекул 
о-, м-, п-карборанов проводились методом 
DFT(B3LYP) в базисе 6-311G(2d,2p) с 
использованием программного комплекса 
Gaussian 98 Revision A.7 [5]. Отклонения 
рассчитанных межатомных расстояний от 
экспериментальных значений [6] составляют 
0.02-0.05 Ǻ. В рамках данного уровня теории 
адекватно описываются электронные 
параметры 12-ти вершинных карборанов: 
дипольный момент (μ) и первый потенциал 
ионизации (U). Для о-карборана 
экспериментальные значения μ составляют 
4.31 [6], расчетные значения 4.22 Д. 
Экспериментальное значения U для о-
карборана 10.10 эВ [7], расчетное значение 
8.77 эВ. Таким образом, выбранное 
приближение адекватно для описания 
электронных и энергетических параметров 
клозо-карборанов(12). 
ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ.  
Одним из характерных свойств изомеров 
карборанов (12) является способность их 
молекул при температурах 700-1000 K к 
перегруппировкам каркаса в направлении 
о  м  п-изомер, обзор которых приведён 
в [8]. При этом  экспериментально доказано, 
что о-изомер нацело перегруппировывается 
в м-изомер, а между м- и п-изомерами 
устанавливается равновесие (при 920–970 K 
cвободная энергия, G изомеризации м-
карборана в п-карборан  около 0.25 ккалмоль-1) 
[9]. Ранее [10] в ограниченных базисах (до 6-
31G(d,p)), без учета корреляционных 
поправок были рассчитаны термодинамические 
параметры в стандартных условиях реакции 
изомеризации карборанов(12). 
Мы провели расчеты в приближении 
B3LYP/6-311G(2d,2p) термодинамических 
параметров реакции изомеризации 
карборанов(12) в диапазоне температур 298-
1000 K и давлении 1 атм.  
o-C2B10H12  м-C2B10H12  (1)  
м-C2B10H12  п-C2B10H12  (2)  
М
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